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RESUMO

A adsorcdo € o acimulo de um determinado elemento ou substincia na interface entre a superficie
s6lida e a solugdo adjacente [3]. O fendmeno da adsorcdo acontece em inimeras situagdes cotidianas
como, por exemplo, nos purificadores de dgua de uso doméstico que utilizam carvao aditivado para
remover, por meio de adsor¢do, impurezas contidas na dgua e nos catalisadores dos automéveis que ad-
sorvem mondéxido de carbono (CO) sobre a superficie do catalisador. Para avaliar a capacidade adsortiva
de materiais, sao utilizadas isotermas. Dentre as mais utilizadas, estdo a isoterma de Freundlich e a de
Langmuir-Freundlich, que podem ser expressas respectivamente por
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em que y ¢ a quantidade de soluto adsorvido, K € o pardmetro de afinidade, C' é a concentracio de
equilibrio do soluto na solucdo, M € o pardmetro que indica a capacidade maxima de adsor¢ao, b € o
parametro que representa o grau de heterogeneidade da superficie do adsorvente e e € o erro aleatdrio.

Os modelos expressos em (1) sdo ndo lineares, o que impede o uso do método dos minimos quadra-
dos para estimar os seus parAmetros. Para contornar essa dificuldade, € possivel utilizar linearizacdes
dos modelos ou métodos numéricos iterativos, como o método de Gauss-Newton e o de Levenberg-
Marquardt.

Ao se estimar parametros, deseja-se que as estimativas obtidas sejam precisas e acuradas para que o
pesquisador tire conclusdes adequadas a partir do modelo ajustado. Desta forma, este trabalho objetiva
avaliar as estimativas dos parametros das isotermas de Freundlich e Langmuir-Freundlich obtidas a partir
do método de Gauss-Newton e do método de Levenberg-Marquardt.

Para avaliar as estimativas dos pardmetros da isoterma de Freundlich, foram simuladas 1.000 séries
de dados com concentragdes variando de 0,5 a 100 e tamanhos amostrais de 9, 12, 15, 16, 30 e 60 a
partir do modelo com parametros KX = 71 e b = 0,2 [2]. Para a avaliacdio das estimativas da isoterma
de Langmuir-Freundlich, foi empregada a mesma metodologia adotada para a isoterma de Freundlich.
Nesse caso os parametros utilizados foram K = 1, b = 0,5 e M = 5 [1]. A acuricia e a precisdo das
estimativas dos parametros foram avaliadas utilizando-se o viés médio relativo (VMR) e o erro quadratico

médio (EQM), expressos respectivamente por
N N
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VMR:Mz;Gi—GI e EQM:N;(Hi—e), 2)
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em que 6; € o valor estimado do pardmetro do modelo na ¢-ésima amostra, 6 € o valor real do parimetro
e IV € o total de amostras simuladas. Foi utilizado o software R [4].
Na Figura 1, s@o apresentados os gréficos para o erro quadritico médio e para o viés médio relativo
dos parametros K e b da isoterma de Freundlich obtidos via método de Gauss-Newton e Levenberg-

Marquardt.

y(C)=KC"+e e  y(O) (1)
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Figura 1: Erro quadratico médio e viés médio relativo para a estimativa dos pardmetros K e b da isoterma
de Freundlich obtidos via método de Gauss-Newton e Levenberg-Marquardt.

Observa-se que os valores encontrados para o viés médio relativo e para o erro quadratico médio
das estimativas dos parametros da isoterma de Freudnlich obtidos a partir do método de Gauss-Newton
e de Levenberg-Marquardt sdo parecidos, sugerindo que os dois métodos iterativos possuem precisdo e
acurécia parecidas. O mesmo ocorreu com os valores encontrados para o viés médio relativo e o erro
quadritico médio das estimativas dos parametros da isoterma de Langmuir-Freundlich.

Os resultados indicam que os dois métodos de estimacdo apresentam precisdo e acurécia parecidas
para a estimacgdo dos parametros da isoterma de Freundlich e Langmuir-Freundlich. Como o método
de Gauss-Newton pode apresentar problemas que impedem a estimagao dos parametros, a utilizagao do
método de Levenberg-Marquardt € sugerida na estimagdo dos parametros das isotermas estudadas.
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